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HOBMU TUII XEMUJCKE BE3E

Y osom unanky duhe Gipukazanu HajHosUjU pe3ynitia-
iy u3 obnacitiu iWieopuje XxeMujcke 8ese Koju ykasyjy ga,
flopeg KnacuuHol KOBANEHIHOT U JOHCKOT 6e3usarea, 1io-
CIlOjU jouwt jegan HOBU THUTL XeMUjCKOT 6€3UBatIbA — 6€3U-
sawe Homaxkom Haeneximipucara (enin. charge-shift
bonding). IToxazahemo xkaxo je oilikpueer 08aj wuii xe-
MujcKe 6e3e UPUMEHOM CABPEMEHUX MeTloga iieopuje 6a-
nenitire eese. Ogpicusociti HOBOyseqgeHol KOHUella 6e3u-
8arba HOMAKOM HAeNeKTUPUCArba JOKA3aH je Ha OCHOBY
eKcilepuMeHTanHux pe3ynifiaitia, Kao u kopuuihervem
gpyiux ilieopujckux meiioga.

IToyeTkoM caBpeMeHe TeOpuje O IPUPOAYU XEMUjCKE
Be3e MOXe Ce CMaTpaty 1916. rofviHa Kajia je JIymc (Gilbert
Lewis) y cBom uyBeHoM pany The Atom and the Molecule
YBEO UAEjY O 3ajeTHIYKOM €IEKTPOHCKOM Iapy U OKTET-
HoM npasuiy [1]. Teopujcky ocHOBY 3a JIyucoBy uzejy na-
mu cy Xajrnep (Walter Heitler) u JToupo (Fritz London) y
CBOM papy 13 1927. ropute [2]. Xajrrep u JIonpoH cy no-
Kasa/m fla eHepruja Bese y MoneKyny H, morirde ox crra-
PUBaIba €IEKTPOHA Y 3ajEIHIMYKI €IEKTPOHCKM T1ap, KOju
HpencTaB/ba ,,pesoHanuyjy” usMehy ase moryhe kombu-
HallMje CIIHa elIeKTPOHa Ha aTOMMMa BOJIOHMKA: H'H! u
H'H'. Mosxe ce pehn m1a Tamacra dynxumja kojy cy pamn
Xajtiep 1 JIOHIOH NpeficTaB/ba KBAHTHO-MEXaHIYKM 3a-
nc Jlyucose upigje 0 3ajefHIYIKOM €/IEKTPOHCKOM IIapy.
Ha exBusanentnoct Jlyncosor u Xajriep—J/IongonoBor
IIPUCTYIIA Y OIMCY XEMMjCKE Be3e IIPBY je yKasao [Tomuar
(Linus Pauling) [3].

Xajriep—JIOHIOHOB IIMOHVPCKY paj je 610 modeTak
IpyMeHe KBaHTHO-MeXaHMYKMX MeTO/a 3a OIINC Xe-
Mujcke Bese. [la/by pa3sBoj KBaHTHE MEXaHMKE Ja0 je ABa
npucTyIa nomohy Kojux ce Moyke OIICaTH Be3UBambe y
MOJIEKY/Iy: TeOpujy BaieHTHe Be3e (BB) u Teopujy More-
Ky/ncknx opbourana (MO). Obe Teopuje cy pasBujeHe y OT-
HPWINKe VCTO BpeMe, a/i Cy ce yOp30 pasulilie y e Ofi-
BOjeHe CyIPOTCTaB/beHe LIKOJIE Koje Cy ce bopurie 3a Ipu-
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MaT. Y HelaBHOM WIAHKY [4], 06jaB/beHOM y Xemujckom
fipeinegy, §aT je KpaTak MCTOPUjaT puBantuTeTa usMehy
OBa 1Ba IPUCTYIA.

Teopuja BasieHTHe Be3e 6111a je JOMIHAHTHA CBE IO
CpenyHe NefeceTUX rofiHa IPOIUIOT BeKa, Kajja 3a1o-
4nmbe epa y Kojoj Meby xeMmuapyma JOMVHIPAjy MeTofie
MoJIeKy/IcKux opbutana. Knacuaum ab initio pauynu y ok-
Bupy Teopuje BB cy pauyncku Beoma saxTeBHI. CBe 10
OcaMJieceTUX TOiMHa IIPOLIIOT BeKa Huje 6uno Moryhe
€r3aKTHO IpMMEHUT MeTofy BB, 1To je yecto mosopuno
JI0 TOTa JIa IbeHa IIPYMeHa Jiaje IorpeliHa npeasyubarma 3a
pasHe xemujcke npobieme. ITocmeqbux HEKOMMKO Jelle-
HMja, 3aXBaJbyjyiu CTATHOM Pa3Bojy KOMIjyTEPCKIX Ka-
MaIyTeTa, Y HEPEKUHOM je OPACTy MHTEPECOBaIbE Xe-
Muyapa 3a kopuuiherwe Metope BB [5].

OcHOBY MeTofle BalIeHTHe Bese IpeficTanba Ilomn-
roBa Ifieja Jja XeMIjCKY Be3y OIMIIE Kao CYIIePIO3ULjy
(pesoHaHINjy) jerHe KOBaIEHTHE 1 [iBe jOHCKE BaJleHTHE
crpykrype (Cmuka 1) [6]. TTonpasymesa ce ia je koBaseHT-
Ha CTPYKTYpa CTabMIN30BaHa ClapuBambeM CIIMHOBA
eIeKTpOHa, Tj. Kpo3 ,,pesonanmmjy“ ATB! — A!BT koja
OIINCYje 3ajeHIYKM eleKTPOHCKM ITap usMely aroma A n
B. C npyre cTpaHe, joHCKe CTPYKType Cy CTabu/n3oBaHe
yCTey] IIpUB/IauHe e/IeKTPOCTaTNYKe MHTepaKuyje usMehy
JiBa CyIIPOTHO Hae/leKTpuCaHa ()parMeHTa.

A-B-— A'B" — A'B’
Crnnka 1. IllemaTcky npukas xemujcke Bese usmehy
nBa atoma (pparmenta) A u B, rge A-B o3HauaBa
KoBaneHTHY, a A'B* u A*B™ npencrasmajy joncke
BaJIEHTHE CTPYKTYpe.

Ha Cnuuu 2 je maT memartcku npukas yyseHe Ilo-
JIMHTOBE MTapajiurMe O KOBa/JIEHTHO-jOHCKO] CYIIepHO3N-
uuju [7]. Tpeba Harmacuty Aa je Ilonmuuroa mema ca
Cnuke 2 crapa Buiie of 8o roguHa. lllema mogpasymesa
IIOCTOjaKrbe [JBA OCHOBHA TUIIA XEMMjCKE BE3€: KOBAJIEHTHE
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Cmuka 2. Knacnuna ITonnHrosa napagurma o KOBa/eHTHO-JOHCKO] cymepriosuiiuju y A-B Besn. a)A-B Besa ca
TOMMHAHTHUM KOBaJIeHTHUM KapakTepoM; 6) A-B Besa ca JOMMHAHTHUM jOHCKMM KapakTepoM. Ey je enep-
ruja Bese; RE je eHepruja pesonannuje; Ha iujarpaMmuma Cy IpuKasaHe eHepruje nojefilHaYHUX BaIEHTHUX
crpykrypa A-B, A'B* uA*B’, kao u enepruja monexyna A-B Koje je onmcan pesonaniujom A-BoA BT AR .

u joxcke. Koy xoBanenTHor tuma Bese (Cuka 2a) CTpyK-
Typa A-B 1Ma HIDKY eHepIujy of IIpeocTaie Be jOHCKe
crpykrype (A*B u A'B"). Ha ipyroj crpasn, Kof jOHCKOT
tuma Bese (Cruka 26), jenHa off JOHCKMX CTPYKTYypa (pe-
Mo A2 je To A'BY) Hinke je enepruje y opHOCY Ha fipyTy
joHcky (A*B") u koBaneHTHY CTpYKTYpY (A-B).

IIema ca Cruke 2 omucyje fBa O1THA OjMa: eHEPTIjy
Bese (Ey,) u eHeprujy pesonanuuje (RE). EHepruja Bese
OIrOBapa pas/IMIy eHeprije N30I0BaHNX aToMa/dparMe-
HaTa KOjy HaCTajy JUCOLMjalijOM TIOCMaTPaHe XEMUjCKeE
B€3€ I EHEPIUje CaMOT MOJIEKY/IA KOjU j€ OIMCAH PE30OHAH-
1MjoM Tpu BaeHTHe CTpyKType (A-B—>A B —A'B").
Enepruja pesoHaHIje ce payyHa Kao pasfMKa eHepruje
HajcTabNIHNje BaleHTHE CTPYKTYPe U eHeprije fo0ujeHe
3a MOJIEKYJI KOjI OIVICaH IIOMONy TPy Ba/IeHTHE CTPYKTY-
pe.

PesynTaTyt 0OMMHOT MCTpaXX1Bamba, ZOOMjeH! KO-
puhereM caBpeMeHMx MeTofia BB, 3amoueror joru feBe-
TeceTyX rofiHa IPOIIOT BeKa, oKasanu cy fa Ilomn-
roBa IleMa MMa Heke OMTHe HeocTaTke. Hanme, y memu
ca Cnmke 2, TofipasyMeBa ce la KOBaJIEHTHA CTPYKTypa A-
B yBek nma Be3yjyhu kapakrep, Tj. ia MMa HVDKY €HEpIujy
oy eHepruje hparMeHara J0OMjeHNX pacKUambeM Bese.
[Ia 6ucmo miycrpoBanu oBaj HemoctaTak [TonuHrose me-
Me, HocMaTpaheMo Kako caBpeMeHe MeTofie BB omcyjy
Besy y MonekymuMa H, u F,. Kaxko je pea o xomoHyK/1eap-
HVM MOJIEKY/IMMA, TIO CBUM KJIACYHIM KPUTEPUjyMIMa,
y H, n F, Tpe6a fa nocroju kosanenTHa Besa. Ha Cruy 3
IIpMKasaHe Cy BaJICHTHE CTPYKTYpe KOjuMa Ce OIUCYje
BesyBame y MonekymMa H, u F,. Takobe, Ha Crvun 3 fia-
T CY yZien! TOjeIMHMX BaleHTHUX CTPYKTYpPa Y YKYITHOM
Pe30HaHIMOHOM XUOPULY, Tj. YKYIIHOj TalnacHoj PyHK-
Lju Koja onucyje naty MosneKyl. Ilonany npukasanm Ha
Cruiu 3 jo6ujern cy kopuithereM jefHe Off CaBpeMeHIX
Metopia BB u nipeysern cy us papa [8]. [Jobujern pesynra-
TU NTOKa3yjy fa y Moynekymuma H, u F, koBaeHTHa cTpyk-
Typa ¥Ma OTIIpUINKe UCTH yAieo. OBaj pesynTar upne y

IIPpUIOT TPpAaAUIIMIOHA/THOM CXBaTalby 1a Y MOJIEKY/IVIMA
H, n F, mocroju koBajieHTHa Be3a.

H-H-—HH" — H'H"
76% 12% 12%

F_F - F_F+ - F+F-
69% 15,5% 15,5%

Cnnka 3. BaeHTHe CTPYKType KojuMa ce omucyje
Besa y monekynuma H, u F,. Hasefenu cy u ygenn
(y mpoueHTNMa) TTOjefUHAYHUX BaTeHTHUX CTPYK-
Typa; MOflALlM CY IIpey3eTy U3 paja [8].

JeTa/bHa MCIUTHBaKa UITAK NTOKA3Yjy [ia je Ipupoa
XeMMjCKOT Be3uBama y Monekymima H, u F, 6utHo pas-
mranTa. CIuKa 4 IpUKasyje eHepreTcKe KpuBe Aycolyja-
Ijuje 3a oBa JiBa MojleKy/na. EHepreTcka KpuBa auconyja-
1L/je TI0Ka3yje KaKo Ce eHepruja MOJIEKya Metba ca Ipo-
MEHOM [y KMHE ITOCMaTPaHe Be3e. AKO Ce TIOCMATPaHy
MOJIEKY/I IIPENICTABY PE3OHAHLVjOM TPY Ba/IeHTHE CTPYK-
Type (y cnydajy H,: H-H—-H H «HH; y ciyuajy Fy:
F-FFF'<F'F), nobujajy ce kpuse npukasaHe myHnM
kpyxumhyma. AKo ce ITak MOJIEKyJl OIIIIe CaMO KOBa-
neHTHOM cTpyKTypoM (y cnyuajy H,: H-H; y cny4ajy F,: F-
F), mobujajy ce kpuBe npuKasaHe MpasHuM Kpy>Xuhnma.
Vicnpexunane nmuHuje Ha rpadmimma ca Cluke 4 OfroBa-
Pajy eHepruju M30I0BAHNX aTOMa KOj/ HACTajy pacKi-
JameM Bese y ilaToM Monekyny. Clika 4a Iokasyje fa 'y
cmy4dajy Monekyna H, cama KoBajieHTHa CTpYKTypa MoXe
Ia onuiire HajBehu Keo eHepruje Bese, IIITO je y carlacHOC-
TH ca npernocraBkoM ja je H-H Besa kopanentna. Ca
Ipyre cTpaHe, 3a Monekyn F, (Cimka 46) koBaleHTHa
CTPYKTypa 1Ma aHTuBe3yjyhn kapakrep 3a ca MelyaTom-
CKa pacTojarba, Tj. eHepriuja MOJIEKy/Ia OICAaHOT IIPEKO
koBaneHTHe cTpykType F-F Beha je on enepruje aBa uso-
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Cimuxa 4. Kpuse eHepruje nuconujanuje sa monekyn H, (a) i F, (6) npeysere us paga [7]; kpuBe ca myHuM
Kpy>xuhyma oarosapajy omucy MoeKy/a oMoy pe3oHaHIMOHOT XUOPWAa TPHU BaleHTHe CTPYKTYPeE;
KpUBe ca IIPa3HUM Kpy>Knh1MaoroBapajy Ommcy MoJjeKy/ia OMONy jefiHe KOBa/leHTHe CTPYKTYPe.

nosaHa aToma F. OBu pesynTaTy I0Kasyjy fia BE3UBarbe y
MorneKyiry F, He MOXe f1a ce omyiie KOBaJIeHTHOM CTPYK-
TypoM 1 fia je npupopa F-F Bese 6urHo fpyraunja y ogHo-
cy Ha H-H Besy.

BE3VIBAIHLE IIOMAKOM HAEJIEKTPIICAILA

Eneprercke kpuBe fuconyjanyje npukasate Ha Cu-
1M 4 YKa3yjy fa dyBeHa Ilonmuurosa mema BesyBarba Ma
3HauajHe HeZOCTaTKe. Jol jenan OyTan Hemocratak Ilo-
nuHrose meme ca CruKe 2 je la OHa 3aHeMapyje yaeo
€HEPIje Pe3OHAHIIM)E Y EHEPIUjI BESE, Tj. IOfIpasyMeBa
A je eHepruja pesoHaHIyje 3aHEMap/b/IBO Majla y OHOCY
Ha eHeprujy Bese. Y Tabenu 1 jaTul Cy pe3ynraTy, Ipeyse-
TV U3 paja [8], mobujeHu NpyMeHOM caBpeMeHe MeToze
BB 3a jenny cepujy Monexyna. Moxxe ce IpUMETUTH fia je
kox Monekyna H,, Li,, Na,, CH3-H, NaCl, NaF u LiF enep-
I'Mja pe30HaHIMje 3Ha4ajHO Matba Of] eHePruje Bese.
OBakBI MO/IEKy/I ce Mory 106po ykiomuty y ITomHro-
By mieMy. ¥ monexymuma H,, Li,, Na,, u CH,-H nocroju
KOBa/JIeHTHa Be3a, 10K je y Monmekynuma NaCl, NaF u LiF
Besa joncka. C apyre crpane, kop Monekyna CH,-F RE je
TeK HellTo Mama of, Eys ok je ko Monexyna F,, CL, u Br,
RE 3nauajHo Beha ox enepruje Bese. Hajopactuunuju cy-
4aj je MosieKyn F, y KoMe [I0 Be3uBarba JONMasy UCK/bYIMBO
ycnen crabunmusanyje pe30OHaHTHOM €HePTHUjoM, Tj.
Hajehu fonpuHOC eHepryju Bese faje KOBaIeHTHO-jOH-
cKo Melame. EHeprija pesoHaHIuje faje Mepy ,,MelIama“
JOHCKMX ¥ KOBAJIECHTHUX CTPYKTYypa KOjuMa Ce OICyje
Be3a. Monekynu y KojuMa eHepruja pe3soHaHIyje Ipef-
cTaB/ba HajBehu HONMpUHOC eHepruju Be3e OCTYIIAjy Of
KIacH4He KIacudyKalje xeMyjckux Besa. OB1 pesyinTa-
TH Cy TIOKa3a/IM /I3, TOpef;, K/IACUIHOT KOBaJIEHTHOT U jOH-
CKOT Bes3}Bamba, II0CTOj1 11 Tpehi T XeMMjcKoT Be3n-
Bama, T3B. Be3VBaIbe IOMAKOM HaeNeKTplcama (eHITL
Charge-Shift Bonding). BesuBare IOMaKoM Hae/leKTpH-
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camba jaB/ba ce y CIy4YajeBuMa KaJia je eHepruja pe3soHaH-
1yije I7TaBHa KOMITOHEHTA eHepPIVje Be3e, JOK KOBIEHTHO
CIIapMBarbe €IeKTPOHA U/V/IY jOHCKO ITPUB/IAYEIbe Jajy
Mambl JOIIPUHOC eHepruju Bese. [IpennoxkeHo je ma ce xe-
MIjCKO Be3uBambe KIacuyKyje Kao BesyBarbe IOMaKOM
HaeJIeKTPMCarba AKO je€ BPENHOCT eHepIuje pesoHanmje
Beha ox 50% enepruje Bese. IlocToje 1 excTpeMHn ciy-
4JajeBM KaJia Ce Be3MBakhe KOMIUIETHO OCTBAapYyje BE3M-
BambeM ITIOMAKOM HAe/IEKTPHCamba, Tj. Kafa RE mpematyje
BDEIHOCT eHepryje Bese [9]. JeaH Takas mpyuMep je Morte-
kyn F,, rie je uncra koBaneHTHa MHTepaKiyja of0ojHa
(anTMBesyjyha) Ha cBuM MebhyaToMcKUM yaa/beHOCTHMA
(Cuka 4).

Ta6ena 1. BpegHocTH eHepruje Be3e, Kao 1 pe3OHAHTHE
€Hepruje 3a cepujy MOIeKya.

Ey (k] mol™) RE(k] mol™)
H-H 4393 38,5
Li-Li 87,9 11,7
Na-Na 54,4 0,0
F-F 141,4 260,2
Cl-Cl 164,4 203,8
Br-Br 184,5 248,5
CH3—H 442,2. 63,2
CH,-F 415,1 296,6
CH,-Cl 334,3 192,0
Li'F 4372 46,9
Na'F 359,8 377
Na*Cl” 332,6 42,3

Ha ocHoBy pesynTaTa Koju Cy TPEHYTHO IOCTYIIHI,
HabeHo je ja ce BeauBambe IOMAaKOM Hae/leKTpHcama
jaB/ba KOJ| OHMX B€3a KOje Cy OKPY>KEeHe 3Ha4ajHOM €JIeK-
TPOHCKOM TyCTMHOM. To floBoaM 1o jakor T3B. [laymmje-




BOT Ofi0Mjatba, IITO C/1abM YTHIIAj KOBaeHTHE KOMIIOHEH-
Te y BesuBamby. [Ipexkomepny IlaynujeBy penynsujy mory
a CTBOpE yCaM/beH!U e/IEKTPOHCKM NTApOBY Y O/IM3MHU
Be3e, Kao Ha IIpUMep y Be3u n3Meby XayoreHnya wim Kop,
KICEOHMK—KVCEOHVK Be3a. CIMYHO je KO, MOJIEKy/Ia ca
MOCHMM Be3MBameM, Kao y CIy4ajy [1,1,1]nponenaHa, a n
KOJi MHOTUIX [IPYTHX jeMIberba ca Ma/IM IIPCTeHOM [8].
Hcro Tako nocToje HasHaKe Jla Ce Be3MBatbe IOMAKOM Ha-
€/IeKTPJICarba jaB/ba M y IIPBOj epUOM IPeTasHMX MeTa-
71a, KOjU y BaJIeHTHMM OpOuTaIaMa Cafipke MOIymbeHe d
op6uTase Koje MOTy UTPATI UCTY Y/IOTY KaO yCaM/beHM
€/IEKTPOHCKM ITApOBY KOJ] TPETXOHO IIOMEHYTHUX aTOMa
HeMeTasa. ITokasaHo je ja Besa M-H y xuppunyma mpe-
Ma3sHUX MeTaja MMa KapaKTep Be3JBaiba IOMAaKOM Ha-
enieKTprcama. Kom McnnTuBaHyx Xuapusa npeasHmx
MeTaJla 3Ha4aj pe30HAHTHE €HEPIMj€e Y BE3UBAIby PacTe
upyhu creBa Ha IeCHO Y IIepUOTHOM CUCTEMY e/leMEeHaTa.
Y HelaBHOM MCTPaXXMBamby [9], MCnuTHBaHA je Ipuposa
Be3e Y TPM M30€/IeKTPOHCKA IBOATOMCKa MosieKy/a: Cu,,
Ag, n Au,. HabeHo je ia je KOBaJIeHTHO-JOHCKaA pe30HAHT-
Ha eHepryja MMa JOIPUHOC Off 40-50% YKYIIHOj eHepruju
Be3e, ILTO YKasyje Ha 3HayajaH KapaKTep BesyBara IoMa-
KOM HAeTIeKTPJICarba y OBUM MOJIEKY/IIMA.

OIPXVMIBOCT KOHIIEIITA BESVIBAIbA
ITIOMAKOM HAEJIEKTPMCAIBA

HMako npeja 0 Be3anBamby MOMaKOM HaeTeKTPUCAba
HOTIYe U3 TeOpMje BaJleHTHe Bese, HOTBPAlY OBOT TUIIA
Be3UBaa [ajy U Pe3yITaTy KOOMjeHN IPUMEHOM MOTTe-
KY/ICKO OpOMTA/THIX MEeTOA. 3a/HTepecOBaHe YNTaOLle
ymyhyjemo Ha papioe [78]. Hanme, mpyveHoM nHTepIIpe-
TaTUBHMX MeTofa, kakBe ¢y AIM (enrn. Atoms In
Molecules) u ELF (enrn. Electron Localization Function)
HOTBpheHa je OBPKMBOCT KOHIIENTa Be3iBarba IOMaKOM
HaeJIeKTpHCarba.

Ila je Be3auBarbe IOMAaKOM Hae/IeKTpUCarba pealaH
(heHOMEH, a He CaMO pe3y/Tat KOju ce MOXKe JOOUTH Y OK-
BUPY TeopHje BaleHTHE Be3e, TOBOPE 1 eKCTIepYMEHTaTHI
nogany. [lanac je Moryhe MeputTy e1eKTPOHCKY TyCTUHY
noMohy peH/reHCKe 11 HeyTPOHCKe Ay paKioHe TeXHNU-
Ke. ENleKTpoHCKa IycTuHa ce MOKe M3MEPUTH Y fieTy MO-
JIeKyJIa Iie HacTaje Be3a. [la Ou ce Ha OCHOBY M3MepeHe
€7IeKTPOHCKe TYCTIHE MOIJIa aHA/IM3MPaTy IIPMPOJA Xe-
MujcKe Bese, onpebyje ce T3B. Be3yjyha eleKTpoHCKa ryc-
TVHa, KOja je medpuHumcaHa Ha crieehy HauuH:

AP(B) = Py = Prro

I7IE je pjg €NEKTPOHCKA TYCTVMHA M3MEPEHA Y MOJIEKYTY, a
PPro j€ TYCTUHA 33 IIPOTOTUII MOJIEKY/Ia, KOjU CE€ CacToju
U3 CYIepIO3MIMje BA aTOMa KOjU HE MHTEPAryjy, 4 Haja-
3€ Ce Ha PaCcTojarby KOje OfroBapa PaBHOTEXHO] Iy>KIHN
Bese. [lae, pp,, CIy>KU Kao pedepeHTHA eIeKTPOHCKA
TYCTMHA Kako Oy ce ofpemyia IpUpona JUCTpUOYyLvje
HAETIEKTpUCatba y MOJIEKY/IIMA Y OFHOCY Ha OfIBOjeHe
aToMe Koju joll HUCy Harpagwiy Besy. IlokasaHo je ma
IIOCTOje JiBa TUIIA KOBaleHTHE Be3e. IIpBu Tum ce jasba
Kofi Be3a Kao mro ¢y H-H, Li-Li, C-C, Si-Si, C-H n ocranmu
KoJ, Kojux je BpenHocT Ap(B) sHavajHO nosuTuBHA. Kon

OBJIX XEMUjCKIX Be3a €IEKTPOHCKA IyCTVHA je 3HaYajHa y
obmacTy Iye ce HarpayUIa Besa ¥ IMOHAIIA Ce Kao ,,JIenaK
Koju craja arome. MebyTuM, pyry THII Be3e OKasyje He-
raTMBHe WM HE3HAaTHO HO3uUTKBHe BpenHocTu Ap(B).
Habeno je na oBom mpyrom tumy npumapajy Bese F-E Cl-
Cl, 0-0, §-S,N-N, N-O, C-E C-O y pasmuntuM MOIeKy-
ymMa [7]. BpenHo je HalIOMeHyTI fia Cy eKCllepUMeHTaTHA
UCTpaKMBarma Be3yjyhe e/IeKTpOHCKe TYCTVHe BpIleHa
MHOTO IIpe HeroO IITO je YBefeH [I0jaM Be3VBatba IIOMaKOM
Hae/IeKTpyCamba.

3AK/bYYAK

Y oBOM papy maT je mpereq HajHOBUjUX UCTPaXKM-
Bamba 13 00macTy Teopuje xemujcke Bese. [TokasaHo je fa,
Hopef, TpaAMIMOHAHE Tofie/ie Ha KOBAJIEHTHY U jOHCKU
TUII XEMMjCKE B€3€, TIOCTOj HOBM TUII XEMIjCKOT BE3U-
Bakba, HA3BaH Be3VBarbe IIOMAKOM Hae/leKTpycamba (eHIL
Charge-shift bonding). OBaj TUII XeMIjCKOT Be3VBamba je
OTKPUBEH IPYMEHOM METOJIA Ba/IECHTHE BE3€, A/l je JoKa-
3aH 1 HoMohy Apyrux TeopMjcKu He3aBUCHUX MOJeIA.
ITotriopa 0BMM TEOPMjCKMM Pe3yNTaTUMa Cy U eKCIIEpH-
MeHTalTHO ofipeheHe elekTpoHCKe TyCTUHE Y T3B.
Be3yjyhum pernonyuma. CBM OMEHYTH Pe3y/ITaTH MO-
Ka3yjy fa je MexaHM3aM XeMIUjCKOT BesuBarba nsMeby jako
€/IeKTPOHETATVBHIX aTOMa (Ha IIpUMep y MOJIeKy/InMa
F,, Cl,, Br,, utp.) 6uTHO Apyrauuju Of, OHOT KOju IIOCTOj!
y Monekyny H,, koju ce Moyke cMaTpaTy IpOTOTUIIOM KO-
BaJICHTHOT BeslBamba. BesuBare IOMaKOM HaeleKTpu-
carba Ce jaB/ba KOJ, OHVX Be3a KOje Cy OKpy>KeHe 3Ha4aj-
HOM €/IEKTPOHCKOM T'yCTMHOM, LITO JOBOAM 1o jakor ITa-
y/nujeBor ofbujama, YiMe JO/Ias3u 10 CMatberba yfiena Ko-
BaJIEHTHE KOMIIOHEHTe. BesuBarbe MOMaKoOM HaeleKTpu-
cama je TUII XeMIjCKOT Be3uBama y KoMe Hajsehu neo
eHepruje Be3e JO/Ia3y Off pe3oHaHLyje (,Mellama ) KoBa-
JIEHTHMX /I JOHCKMX CTPYKTYpa KOjuMa ce OICYje laTa
Besa. Hajmpactuyanmju mpumep je Hahen y Monexyny F, 3a
KOjI je IIOKa3aHO Jla CaMa KOBaJIEeHTHa CTPYKTypa HeMa
Be3VIBHI KapakTep, Beh /a IIe/IOKyITHa eHeprifja Bese f10-
a3y Off, MellIarba KOBaJIEHTHE U jJOHCKUX CTPYKTYpa. b
OBOT pajia je fla YIo3Ha unTaone Xemujckoi tipeinega ca
HajHOBUjUM pE3y/ITaTVIMa U3 TEOPUje XEMIjCKE BE3E 1 Jla
HOKayKe KaKo je 0BO 00/1acT XeMyje Koja ce ¥ ia/be pasBuja
U Mema.

Abstract

CHARGE-SHIFT BONDING -
CHEMICAL BONDING

Sladana PORDEVIC, Slavko RADENKOVIC, Faculty of
Science, University of Kragujevac

A NEW TYPE OF

This paper deals with a central paradigm of chemistry,
the electron-pair bonding. It has been shown that alongside
the two classical covalent and ionic bond types, there exists
a class of charge-shift bonds. Within valence bond theory,
charge-shift bonding is manifested by a large covalent-ionic
resonance energy which comes from the electron-pair
fluctuation. The charge-shift bonding was found in
homopolar bonds of electronegative and/or lone-pair-rich
elements, and in heteropolar bonds of these elements
among themselves and with other atoms. The concept of
charge-shift bonding was introduced based on results of
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modern ab initio valence bond methods. The sustainability
of the concept was corroborated by means of several
independent theoretical approaches, and by means of
experimental results.
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Anhera A. DPAHUIIX", Cuexxana PAJKOBU'R! u Muwiom 1. HYPAH?

"Mpupopuno-maremaTnuku Qpakynrer, Yuusepsurer y Kparyjesny, P.
ITomanosuha 12, 34000 Kparyjesar

2Cpuncka akageMmuja HayKa 1 ymeTHocTi, Knes Muxamnnosa 35, 11000

AHTUTYMOPCKA AKTUBHOCT KOMIUTEKCA IUVTATHE(II).
ITOJINMHYK/JIEAPHY KOMIIVIEKCU INTATUHE(IT) KAO HOBA
KITACA ITOTEHINJATTHUX AHTUTYMOPCKIX ATEHACA

Haxon ottikpuha ga yucinaimiumna xomiinexc ioxkasyje
animuiiymopcka ceojciisa (cis-[PtClL(NH,),], iniaxohe tio-
3Haiti kao cis-DDP unu CDDP) osaj komiinexc je Hajuewihe
Upumerou8aHU atUTYMOPCKU aleHC y XeMuoitepaiju.
Toxcuunu eexitiu Koje 08aj Komilnexc okasyje y oKy
ipumere (Kao WO Cy HePPOIOKCUMHOCTH, HeYPOTToKCUHY-
HOCTH, owlilieherve cyxa, MyuHuHa, ospahatve, Tyduitiax
Koce, IySuiiax oceilizbUB0CIIU Y PyKama) cy 8prno 030umHu
u Sunu cy dogciliuyaj 3a Ho8a UCTHPANCUsarea y Upasyy
CuHitiese U UCHUTUEAA AHTHUTTIYMOPCKE AKITUBHOCTHU
cilipykisiypro cnuunux anamuna(ll) kominexca. Y wwioxy
upotiteknux 40 ioguna, 0dasmeH je éenuxu Opoj uciipacu-
8auKuXx Cillyguja, Koje cy ce 0gHOCUIE HA UCTUTTILEAbE aH-
HUITlyMOpCKe AKIUBHOCTIY U cuHiTie3e 0IpoMHOI Spoja Ho-
sux xomiinexca inaimiune(Il) Koju cy cilipyKilypHO ciuuHU
yucanamunu. Y yumy godujara komiinexca xoju he uma-
iy S07by AHIAUTTYMOPCKY aKTAUBHOCTH, 8efty pAcTBop/U-
80CIHl U Maby WOKCUMHOCTH Y OGHOCY HA YUCTNATTHUHY,
CUHTTeTUcanu cy KapSounaimiuna u OKCanuinamuHa, tio-
3HATIU KAo gpyia leHepauuja aHUTTYMOPCKUX KOMITEKCA
unaimune(Il). Osa gea komiinexca tinaimune(Il), 3ajegro ca
UUCTINATTHUHOM, Ce UpUMerbyjy U XeMuotiepaiuju y uenom
ceeiniy. Ilopeg o6ux xomiinexkca, jous wpu ClipyKimypHo
cnuuna komiinexca unatiune(Il) (Hegatnaitiuna, nadoina-
UHA U XeUlaunamiuta) cy wpeHyimiHo y pasu Kauruy-
kux uctiuiniuearwa y CAZl, anu je wuxosea ipumena y ne-
uervy el tiouena y iojeguHUM 3eMbama, Kao witio cy Ja-

64 Xemujcku tipeineg

iian, Kuna u Jywna Kopeja. Ilopeg tioia, pasnuuuitiu to-
nuHykneapuu kominexcu unatwune(Il) cy tipegmeiti wpe-
HYTIHUX UCHUTTIUBArLA, KAO HOBA KNACA AHIHUIYMOPCKUX
alenaca ca UOMEHUUJANTHOM KAUHUYKOM tpumerom. Y
ceeility 06UX pe3yniiaimia, y oKy flociegroux geceiti iogu-
HA CapagHuyU y HAWO] UCTIPANUBAKO] 1A00PATHOPUjU UH-
WeH3UBHO page HA CUHIIe3U, CIUPYKILYPHOJ Kapaxilepu-
3auuju u SUOTOWKUM UCTIUTTUBAUMA CepUje HOBUX Ju-
Hyxneaprux xomiinexca inamune(Il) ca pasnuuuitium xe-
EPOYUKTIUMHUM jequiberbuMa Koja cagpaice a3oii y tip-
citiery Kao MOCIHUM IUIAHGUMA, KAO IO CY HUPUGASUH
(pydz), uupumugun (pm) u aupasun (pz). Osaj pag tipeg-
Cilasma Kpamax ipeineq HAUUX HegasHO UYOIUKOBAHUX
pe3ynitiaiia Koju ce 0gHoce Ha cepujy Komilnexca otiuiitie
gpopmyne [{PH(L)Cl},(u-X)I** (L je Sugeniniainiro koopgu-
HO8aHU gUamuH, gox je X Aupasun unu tupugasux Kao
MocTHY uiang). llea guHykneapHa kominexca Unamiu-
e(ID), [{P(13-pd)Cl](u-p2)P* u [{Pt(en)Clf,(u-pyd2)*
(1,3-pd je 1,3-UpoTiaHgUAMUH, eH je eTUUNEHGUAMUR), CY Ti0-
KA3anu ciudHy, 0gHOCHO 4ak u 60y in vitro yuimo-
TOKCUYHY AKIIUBHOCTH Y OHOCY HA UUCUAATIURY HA PA3-
nuuuimum mymopcxum henujama, gox je [{Pt(en)Cl},(u-
pydz)]?* komiinexc iiokazao marvy in vivo OKCUUHY aK-
WueHOCTL Ha emOpuoHuUMa 3edpuya. Y cknagy ca o6um
HUHEHUUAMA, HAULA UPEiioCILABKA je ga 08U HAULU HAj-
HO8UjU pe3ynitiaitiu Moiy Suiiu 0g 3Ha4aja 3a CUHIE3y Ho-



